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〟(凝固点) 0.762 0.762 0.677
〟(融解点) 0.790 0.798 0.736











































































































fl-f(r,pl,i), f′-I(r,p′,i), fi-I(r,p/1,i) (1･13)
と略記した｡
改めて,Boltzmann方程式を書くと,




















































偏 十番 p L (1.19)
のようになる｡
この結果は温度勾配 (TH -TL)/Lに比例した形になっていて､フーリエ別が再現され




















































モデル ポテンシャル 次元 Fc(N).
FPU-β 1 Ⅳ0.4[121








































































































































H-墓(普.Ev(- )+HB ) (2･1)j≠i






















































































































































































































































































































































































































































































<∑ rl･pi>time - <七二日 g{i(ri･Pi,-fi･Pi},ti-e
-<ri･pi>time
〟

























































N Lx Ly Lz TH TL, Pe
(1) 40 2.5
(2) 80 5.0 1.0 - 12.0 4.0 0.52
(3) 160 7.5
(4) 40 10.0
(5) 80 20.0 1.0 - 12.0 4.0 0.13
(6) 160 30.0
(7) 128 2.0
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図 5.3:2次元の孤立系の熱流の自
己相関関数｡両対数プロットで示し
た.直線は～t-1の直線｡
系になっていくため､1次元での振舞い
がより効いて来ると思われる｡純粋な1次元系では､熱浴から得たエネルギーはバリス
ティックに他端に輸送されることが本研究の結果からわかっているO ということは､Lxの
みを大きくしていくとエネルギーは拡散的な輸送よりもバリスティックに輸送されやすく
なるといくことになる｡ 2次元系でのサイズ依存性をlog的と考えると､それからのずれ
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は擬 1次元系としての振舞いが現れていると考えることができる｡ しかし､3次元系では
系を大きくしていくにつれて､擬 1次元系に近付いていくのにもかかわらず､熱伝導率は
一定の値に飽和しているように見える｡
これからの課題としては系の大きさの比 LJLyを一定にして系の大きさを変えたとき
の熱伝導率のシステムサイズ依存性を調べることが挙げられるだろう0
このことを統計力学的に捉えるには､このような熟流の自己相関関数のlong-timetails
はどのような現象なのかを考察する必要がある｡ それはまた､熟流が拡散的に輸送されて
いるのかそれともバリスティックに輸送されていくのかという問題に置き換えることがで
きるだろう｡ 通常の意味のフーリエ別はエネルギーが拡散的に輸送されていくようなもの
を表している｡ しかし､熱流の自己相関関数に遅い緩和があるということは､エネルギー
(その一部)がバリスティックに輸送されていることを意味している｡しかし､2次元や3
次元では温度勾配が実現しているということは､エネルギーが拡散的に伝わってもいて､
熱化のプロセスが多体の効果で起きていることも意味している｡
そのような拡散的な輸送とバリスティックな輸送が実際はカップルしているのであるが､
それには空間次元が密接に関係していると考えられる｡ 自己相関関数の漸近的な振舞いが
i-a/2のようになっていることに着目すると､平衡系ではある瞬間､揺らぎでエネルギー
が局所的に輸送される｡ しかし､揺らぎのエネルギーは衝突というランダムな過程によっ
て拡散されながらも1次元ではもちろん1次元的に､2次元では2次元的に､3次元では
3次元的に輸送される｡ すると､空間次元が大きいほうが､揺らぎによるバリスティック
な流れが拡散されやすい｡逆に空間次元が小さい方が､バリスティックな流れが伝わりや
すいということになる｡そのようなバリステイツ♭な輸送の指数が-d/2の中に入ってい
るものと思われる｡
しかし､実際には我々の部分系の区切り方では､流れはなかった｡しかし､振動してい
たり､渦を作っているような流れは長時間平均では平均化されてしまい､見掛け上ないよ
うに見えてしまう｡ 実際､Alderは速度の自己相関関数のlong-timetailsは渦状の集団運
動に起因するということを示している【191｡実際にMDシミュレーションから流れをうま
くとりだすようなことができるような方法を見つけることが課題であろう｡
第6章 結論
本研究では､両端に温度の違う熱浴をつけた2次元および3次元の剛体粒子系の非平衡定
常状態をMDシミュレーションにより調べた｡その際に高速なアルゴリズム･プログラム
を開発した｡Alder転移密度以下の流体相のみが実現する密度領域に対して以下のことが
結論された｡
●温度の違う熟浴を両端につけた剛体粒子系で､局所平衡を満たすような非平衡定常
状態が実現した｡
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●フーリエ別を満たすような温度勾配が実現した｡
●熱伝導率のシステムサイズ依存性は､
a(L,～,(蔓 …
(1次元)
(2次元)
(3次元)
となることが検証された｡また､この依存性は熱流の自己相関関数を用いて書かれ
る､線形応答のGreen-Kuboの公式での振舞いと同一の振舞いをしていることを確
認した｡
本研究の結果および考察から､今後の課題として
.系の辺の比を一定にしながら熱伝導率のシステムサイズ依存性を調べる｡
●Alder転移密度以上の密度領域を含むような線形領域を越えた系に対するエネルギー
輸送を調べる｡
｡x方向の重心運動で運ばれるバリスティックな輸送がy方向､Z方向に自由度をもつ
ことによって､どのように壊されて熱化が起こるのかを調べる｡ アプローチする視
点として､非平衡MDシミュレーションによる取り扱いと非線形力学系としての可
積分性がどのように壊されるかとの2つを用いる｡
が挙げられる｡
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関連した文献
力学系を用いたエネルギー輸送に対 して､本研究で考察 した剛体粒子系と同様な結果
が本研究室の島田尚が研究 した非線型振動子系において得られている｡これに関しては､
この2つの研究をまとめた論文として
TakashiShimada,TeruyoshiMurakami,SatoshiYuknwa,KeijiSaito,andNobuyasu
lto:
SimulationalStudyonDimensionality-DependenceofHeatConduction
cond-mat/0006015
を参照していただきたい｡
-838-
